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价键理论的不变式方法的新算法
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我们提 出了闭壳层的价键 计算的不变式 或称正行列式 方法 , 将置换
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2i 一 1 ~ 2t’
,
2i ~ 2i 一 l
,
Z
j 一 1 ~ 2j
,
Z m 一 1 = Zm
,
Z m ~ Z m 一 l
,
2
,王一 l = Zn
利用式 (7) 和式 (9)
,
可以得到哈密顿矩阵元为
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